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Contexte:	valorisa'on	des	biomolécules		
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Contexte:	Filtra'on	membranaire	
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Echelle	macroscopique	
Essais	de	ﬁltra'on	membranaire		
-  de	produits	réels		
-  de	mélanges	modèles	
	
	Echelle	microscopique	(γ,	θ)	
Iden'ﬁca'on	des	mécanismes	limitant	les	performances	du	procédé:		
-  Accumula'on	des	composés	à	la	membrane	(colmatage)	
-  Organisa'on	des	composés	dans	le	mélange	
Echelle	nanoscopique	
Etude	de	l’organisa'on	des	composés	
	
		
Procédé	
Contexte:	démarche	mul'échelle	
Contexte		
•  L’organisa=on	des	composés		aux	interfaces	L-L	et	L-S	
							èparamètre	clé	pour	les	procédés	de	frac'onnement	
•  Simula=on	moléculaire:	un	ou'l	puissant	pour	évaluer	l’impact	:	
–  de	la	structure	moléculaire		
–  de	la	composi'on	des	mélanges	
sur	l’organisa'on	spa'ale	(ex:	tensioac'fs,	lipides	etc)	
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Objec'f		
•  Simuler	une	interface	eau-huile		
≈	une	interface	/	bioressources	
	
	
•  Molécules:		
–  acide	oléique	(OA)		 	 		
–  Trioléine	=	glyceryltrioleate	(GTO) 	 		
	
•  Dynamique	moléculaire	gros	grain	
–  Calculer	la	tension	interfaciale	(valider	le	modèle)	
–  Analyser	de	l’organisa'on	
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Méthode:	choix	de	la	méthode	gros-grain	
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Méthode:	construc'on	de	la	boîte	de	simula'on		
eau eau huile 
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Méthode:	Dynamique	Moléculaire	Gros-Grain	
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2nd	loi	de	Newton,	équa'ons	du	mouvement	
Quan'té	de	mouvement:	
Forces	déduites	des	poten'els	d’interac'ons:	
Trajectoires	(posi'ons,	vitesses):	
	Algorithme	de	Verlet	(solu'on	numérique	pour	la	résolu'on	des	éq.	diﬀ)	
Discré'sa'on	/	intégra'on	des	équa'ons	du	mouvement	
(pas	de	temps	d’integra'on)	
Méthode:	paramètres	de	simula'on		
eau eau huile 
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4	
H2O	
•  Champ	de	force	
–  MARTINI	(Marrinck	2004,	2007)	(εij,	σij,	kl,	r0,	kangle,	θ0	)	
•  Prépara'on	des	boîtes	de	simula'on	
–  Packmol	
–  Newton	(développé	par	le	LCP)	
•  Simula'ons	
–  LAMMPS	
•  Ou'ls	u'lisés	sur	le	CCIPL	
–  Calculs	réalisés	sur	Loire	
–  Travail	dans		
•  smp-short	(wall'me	23:00:00)		
•  smp-medium	(wall'me	80:00:00)	
•  1	plaque	12	coeurs	(Processus	MPI	sur	chaque)	
•  650h	calcul	/	système		è	total:	temps	cpu:	100	000	h	
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Ou'ls	de	simula'on	
Systèmes	simulés	
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Résultats:	système	5	
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Résultats:	système	5	
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Résultats:	système	9	
OA	pur	
Proﬁl	de	densités	
	
Boîte:	300	couches		
de	1,56	Å	d’épaisseur	
	
Densité	locale:		
masse	par	couche	de	par'cule	i	
/volume	de	la	couche		
(moyenne	dans	le	temps)	
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Résultats:	tension	interfaciale	
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•  boîte	:	300	couches	
•  Calcul	des	contraintes	exercées	sur	
chaque	élément	de	volume	(tenseur	de	
pression)	
•  Calcul	de	la	tension	interfaciale	 OA	pur	GTO	pur	
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Résultats:	aire	occupée	par	molécule	
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Résultats:	concentra'on	en	eau	dans	la	phase	huile	
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Résultats:	organisa'on	des	molécules	à	l’interface	
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Conclusion	et	perspec'ves	
•  La	simula'on	moléculaire	permet:	
–  De	retrouver	des	valeurs	expérimentales	(tension	
interfaciale,	aire	moléculaire,	solubilité	de	l’eau)	
–  De	décrire	l’organisa'on	des	composés	à	l’interface		
				huile-eau	
•  Projets	:	
–  Augmenter	la	complexité	des	mélanges:	diﬀérentes	
chaînes	carbonées,	têtes	polaires,	diﬀérentes	molécules	
(phospholipides,	glycolipides)	…	
–  Ajouter	une	phase	solide	(membrane)	
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